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論文内容要旨
地球シミュレーター 等の大規模高速計算資源の発展により 当初実験の補助的な役割であったシミュレーションは、
大規模化し大自由度系を高速に扱えるようになり、実際に近い現象を再現することが可能となった。そのため、実験
と同等の役割が、また実験を先導することが.シミュレーショに期待されるようになった。このような背景から、大規模
計算資源は国の基幹技術として重要視されるようになった。また、並列アーキテクチャが大規模計算資源の性能向
上を牽引し始めると、並列モデリング、設計パター ン、並列プログラミング技術等の並列処理技術の研究開発が進
み成果を上げてきた。さらにこれらの中の共通技術をアルゴリズムとソフトウエアとして再利用する技術も発展した。
しかし、共通技術は、単純な典型例、データ並列のためメッシュ分割、ソルバー等の線形計算ライブラリー を対象
とした要素技術であり、問題解決の部分解を与えるのみである。そのため、共通技術は大規模シミュレーション技術
の開発に対して限界を持つ。単に並列アルゴ1丿ズム等の要素技術のみではなく、個別の実応用ソフトウエアの計算
特性を理解し、これまでに研究開発で蓄積された並列アルゴリズム等の高速化要素技術を適切に組み合わせ適用
し、'個別ソフト毎'の'全体高速化'を可能とする大規模シミュレーション技術が必要である。さらに、増え続けるプロ
セサ数、複雑化するプロセッサとシステム構造を有する大規模計算資源へ、複雑大規模な応用ソフトウエアを適合さ
せるためには、大規模高速資源の利用法の高度化が必要である。そのため、共通技術の再利用法に加え、複雑な
実応用ソフトウエアを、高速化の観点から分析・再構成し、大規模計算資源へ適合させる総合的な大規模シミュ レ
ーション技術の研究開発が必要とされている。
大規模シミュレーションのための大規模計算資源と並列処置技術の両面における基盤技術の発展により、長い
研究開発の歴史を持つ既存応用分野もさらに発展した。一方、大規模計算資源の潜在能力を有効利用できていな
という問題意識から、大規模シミュレ 一ーション応用が有効な新しい先端科学技術分野への応用開拓が期待されるよ
うになってきた。テラヘルツ波分野は、以下に示すように、大規模シミュレーションの効果が有効な先端科学技術分
野である。そのため、本研究ではテラヘルツ波分野に着目した。
テラヘルツ(THz)波は、O.3THz'-10THzの電磁波である。物質や生体分子の励起周波数がこの周波数帯にあるた
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め、テラヘルツ波は物質や生体分子との相互作用が強い。この性質から、危険物や違法薬物検査、半導体ウェハー
やLSI、食品,薬品等の非破壊検査、医療診断、災害現場のモニター、環境計測、超高速無線通信等さまざまなテラ
ヘルツ波の応用が研究されている。このように、先端科学技術の基盤技術の一つとしてテラヘルツ波技術は重要で
あり世界中で応用技術の開発が行なわれている。
テラヘルツ応用技術開発の課題は、応用の拡大に必要な高強度で周波数可変性を有し制御性に優れた1～
4THzの高性能連続波ヘルツ波光源開発及び、テラヘルツ周波数帯でのセンシングのための吸収スペクトルバンド
の同定とテラヘルツデバイス開発の基礎であるテラヘルツ波と物質や生体分子との相互作用の理解である。しかし、
これら課題解決を困難なものにしている、テラヘルツ波技術に内在する基本的な物理的障害がある。この障害とは、
電波の側から高周波化しようとすると固体デバイス中の電子速度に限界がありテラヘルツ帯での電子運動を引き起
こすことが困難となること、また光の側から低周波化しようとするとエネルギー間隔が室温に相当するエネルギーよ
りも小さくなり電子の熱励起のためレーザ発振や光子検出に限界があることである。この障害を克服するためには、
テラヘルツ帯での電子や電磁場現象の深い理解が欠かせない。そのため以下に説明するように、テラヘルツ波術
開発において大規模シミュレーションが必要とされている。
以上のような背景のもとテラヘルツ波技術を例として、複雑な実応用ソフトウエアを、高速化の観点から分析・再
構成し、大規模計算資源へ適合させ、これまで困難であったシミュレ シーョンを可能とするために、シミュレーション空
間の拡大を可能とするような総合的大規模シミュレーション技術を開発した。
連続波光源開発においては、量子カスケードレーザ、後進波管、光混合法等の開発が進められているが、テラヘ
ルツ技術の物理的障害から、1～4THzでは出力が低下する問題がある。一方、高温超伝導体の超伝導ギャップの
エネルギーがちょうどテラヘル波のエネルギー帯にあり安定であることから、テラヘルツ波の光源開発のために、高
温超伝導体に直流電流を印加すると固有ジョセブソンプラズマが励起し連続波テラヘルツ波が生成されるという新し
い原理とその理論が立木等らにより提案された(1994年)。高温超伝導体を使った連続波テラヘルツ波光源は、原理
的に有望である。しかし、その光源の現象は、テヘルツ波とクーパ対電子との相互作用が基本であるため、量子力
学的非線形現象で、空間では原子からナノスケール、時間ではatt。-se。。ndから数nan。-sec。ndのスケールのマル
チスケールでの現象である。そのため、理論や実験のみでその光源開発を行なうことは困難である。そこでシミュレ
ーションが有効であり期待された。しかし、固有ジョセフソンプラズマの非線形挙動を把握する解析は、時間ステップ
で$10"8¥simlo^9$回、また空間スケールで百万セルを扱い、膨大な計算を必要とするため、大規模シミュレーション
を必要とする。そのため、その大規模計算を処理できる高速並列計算機環境の発展とその計算機環境へ高速最適
化された大規模シミュレーションソフトウエア開発が必要であった。2002年地球シミュレータが利用開始となり大規模
計算機環境が整備されてきたため、高温超伝導体を使った連続波テラヘルツ波光源開発を例とした総合的大規模
シミュレー ション技術の開発を行った。
本研究で扱う方程式は既存の偏微分方程式の型とは異なり、高温超伝導層の層方向に非線形波動方程式(サイ
ンゴルドン(Sin-G。rd。n)方程式)が拡散方程式の形で結合しているものである。そこで、時間積分法、空間での高速
化法において新たな手法を開発した。時間発展に関する解析法では、桁落ち防止と計算量の削減の観点から、
leap→。9法を拡張した時間発展法を採用した。空間離散化では、計算量削減の観点から有限差分法と有限要素法
を比較し、有限差分法を採用した。また、空間方向による計算の異方性を考慮し、層内では領域分割によるプロセ
サ間の 並列化による高速化、層方向ではベクトル計算による並列性の利用という高速化法を組み合わせた大規模
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シミュレーション技 術を開発した。また、高 温超伝導体内と外部空 間において計算負荷が均等になるよう内外を独立
に均 質に分割法し、その境界で並列通信を行なう大規模シミュレーション技術を開発した。
この総合的大規模シミュレーション技術により、従来の高温超伝導体を使った連続波テラヘル波光源シミュレーシ
ョンに比べて、時 間スケールでは、IO2倍(タイムステップでは104倍)、空間スケールでは20倍 程度のスケールの拡
大を可 能とした。さらにパ ラメータ空間では解析数等で$10$倍の拡大を可能 とした。このようなシミュレーション空間
の拡大により、本研究では、高温超伝導体を使ったテラヘルツ波光源の原理をシミュレーションで確認できた。また、
その光源から放射されるテラヘルツ波の特性をシミュレーション結 果より分析しJ～4THzの周波数帯を含みO.5・-
10THzでテラヘルツ波が生成し周波数が可変であること、出力は、2000W/cm2のオーダーが期待できることを示した。
また詳細なフラクソンの動態とジョセブソンプラズマの関係をシミュレーション結果から分 析し、ジョセブソンプラズマ
励起の新しいメカニズムを明らかにした。さらに、パラメータサーベイによりジョセブソンプラズマ励起の制御方法を明
らかにした。
また.テラヘルツ波技術の困難性は、テラヘルツ周波数帯におけるセンシングのための吸収スペクトルバンドの同
定とデバイス開発の基礎であるテラヘルツ波と物質や生体分子との相互作用の理解進展の障害となっている。テラ
ヘルツ波と電子運動の相互作用による分子内の信号の伝達等が応用上重要性であるため、行なうべきシミュレーシ
ョは量子論的な扱いが必要となる。また、テラヘルツ波の周期は可視光に比べ100倍以上も長く、シミュレー ションが
対象とする時間スケールは広く、空間的に見ても波長の長い物質の振動モードを扱うこととなり多数の原子を扱う。
このような時間・空間特性から見て、このシミュレーションの特徴は10s・v109回のタイムステップを扱い数万原子を対
象とする大規模性である。しかしそのような大規模計算を可能とする研究は始められたばかりである。そこで、本研
究では多数原子系を量子論的に扱い長時間の時間発展を追うことが可能な物質・電磁場応答の総合的大規模シミ
ュレーション技術とその大規模シミュレー ションコードのプロトタイプ開発を行った。
具体的には、ナノテクノロジーで有望な基本ナノブロックである炭素系ナノ材料とテラヘルツ波の相互作用シミュレ
ーションを対象とした。DFrBモデルに 外場による応答計算モデルを組み込んだモデルを対象に、総合的大規模シ
ミュレーション技術とコー ドを開発した。その性能評価により、開発したコードは、多数原子系を量子論的に扱い長時
間の時間発展を追うことが可能であることを検証した。
次に、テラヘルツ波技術を例にした総合的大規模シミュレーション技術開発時に得た開発指針を大規模シミュレー
ション技術開発における指針としてまとめた。テラヘルツ波技術開発時に得た開発指針の概要を以下に示す。
指針 は、 高速化の基本の並列性 ・データ局 所性 、分散並列 ・単体性能プロセッサ(スカラー ・ベクトル)、実応用ソ
フトウエアの多様性の軸 で分析し、依存性、共通性の視点から一般化して見た指針としてまとめた。
依存性=
・ データ並列(領域分割)と並列オーバヘッドの依存性は強いため、物理・数学(解析)モデルの計算特性と
連携させ、この依存性を分析し、高速法を設計する必要がある。
・ 分散並列で並列性能を確保するためには、非並列化率、並列オ 一ーバヘッドをプロセッサ数nに 反比例して
減少させることが必要である。
・ 計算量、データの局所性の最大値は物理・数学モデル(解析モデル)レベルで決まるため、大幅な性能向
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上のためには、物理・数学階層にまでさかのぼり、物理・数学モデルのレベルで性能向上を図る必要があ
る。
・ 分散並列と単体性能はそれぞれを分析的にかつ連携させて評価する必要がある。
共通性1
・ 並列化率、ベクトル化率は限りなく1.0に近づけること(完全性)が最も重要である。
・ 並列性能、単体性能において、データの局所性(分散並列では並列オーバヘツドの逆数、単体プ囗セツサで
は演算/(ロード+ストア)の向上は、性能立ち上がリ時に比較的容易に性能向上への効果があり労力対効
果が最も良く、重要である。
・ 並列性、データの局所性向上はベクトル・スカラー プロセッサで共通の課題である。
また、実応用ソフトウエアの多様性、計算量の抑制・安定性、解くべき現象のシミュレーション空間の規模の明確
化等の視点からの指針をまとめた。
大規模シミュレーションの発展により、科学技術の基盤でのシミュレーションの重要性は増していく。本研究はこの
重要な大規模シミュレーションの発展に寄与するものであり、また先端科学技術分野で重要なテラヘルツ波技術の
発展に寄与するものである。
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論文審査結果の要旨
大規模計算資源 の発展によ り科学技術社会の中で大規模 シミュレーションの重要性は急速に増して
いる。そのため大規模資源に大規模複雑応用ソフ トウエア を適合させるための総合的大規模シミュレー
ション技術の開発が急務 となっている。また大規模計算資源の潜在能力を有効利用す るための先端科学
技術分野での新 しい応用が期待 されている。テラヘルツ波技術は有望な応用が期待される先端科学技術
分野であ り、テラヘルツ波技術発展の課題解決のためにシミュレーション空間を拡大する大規模シミュ
レー ション技術が期待 される。本研究は、テラヘルツ波技術を例 として、複雑な実応用ソフ トウエアを
大規模計算資源へ適合させシミュレーション空間を拡大することによりこれまで困難であったシミュ
レーションを可能 とする総合的大規模シミュレーション技術の開発を目的としている。本論文は、その
成果をまとめたものであ り、全文5章 よ り構成される。
第1章 は序論であり、本研究の背景と目的について述べている。
第2章 においては、高温超伝導 素子 による連続波 テラヘルツ波光源開発のための大規模 シミュレ
ー ション技術の開発 について述べている。層内方向1次 元領域分割法 と層方 向でのベク トル処理を
組み合わせた方法 を開発 した。その結果、解への到達時間 を短縮し、シミュ レー ション空間 を拡大
し、高温超伝導体 のテラヘル ツ波光源の原理 を確認 し、素子か ら放射されたテ ラヘルツ波の特性 を
予測 し、 ジ ョセ ブソンプラズマ励起の制御法 を解明 した。
第3章 においては、テラヘルツ波 とナ ノカーボ ン系物質との相互作用解析のための大規模シミュレー
ション技術の開発 について述べている。DFTB法とリカーシブル法 による0(N}法、原子並列とエネルギ
ー積分ループのベク トル化の組み合わせ法と有効ポテンシャル計算の並列化法 を開発 した、その結果、
計算量の少ないO(N)計算特性 と高 い単体性能かっ高並列性を有する大規模シミュレーションを可能と
した。
第4章 においては、本研究開発時に得た開発指針 を大規模シミュレーション技術の開発における指針
としてまとめた。依存性 ・連携、共通性という指針をよ り一般化してまとめ、複雑な実応用ソフトウエ
アを大規模計算資源に適合させる総合的大規模 シミュレーション技術の開発の指針 とした。
5章にお いては、本研究の結論を述べている。
以上、本論文では、テラヘルツ波技術を例 として、総合的大規模シミュレーション技術を開発した。
それ により解への到達時間を短縮 し、連続テラヘルツ波新光源開発のためのシミュ レーション空間を拡
大し、新発見 ・技術開発へ貢献 した。テラヘルツ波 とナ ノカーボン系物質との相互作用解析のプロトタ
イプコー ドを開発し、その大規模シミュレーション能力を検証した。さらに、開発時に得た開発指針を
総合的大規模シミュレーション技術開発における指針 としてまとめた。本研究は、科学技術の基盤であ
る大規模 シミュレーション科学の発展や先端科学技術分野で重要なテラヘルヅ波技術の発展に大 いに
寄与するものである。
よって、本論文は博士(工学)の学位論文として合格 と認める。
769
